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Resumen 
Las tecnologías de separación de gases basadas en la adsorción están sustituyendo 
progresivamente a otras tecnologías de separación tales como la destilación criogénica 
y la absorción en muchas aplicaciones. El aumento de aplicaciones de los procesos de 
adsorción-desorción por cambio de presión (Pressure Swing Adsorption, PSA) ha sido 
notable en las últimas décadas. La comprensión del funcionamiento de un proceso PSA 
es una tarea difícil debido a su naturaleza dinámica. También es difícil elegir el tipo de 
PSA adecuado para una aplicación determinada debido a la gran variabilidad de ciclos 
posibles que se pueden utilizar. La simulación de estos procesos de forma teórica para 
aumentar el conocimiento sobre los mismos es por tanto de gran interés. Los 
programas de simulación existentes en la actualidad para simular ciclos PSA se 
caracterizan por ser de difícil manejo, y el aprendizaje necesario para usarlos es largo y 
caro. En este trabajo se desarrolla un programa, llamado PSASIM, fácil de usar, que 
sirve para diseñar y optimizar ciclos PSA, incluyendo ciclos PSA industriales. 
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Introducción 
 
La separación de gases es a menudo el 
coste más importante en procesos de la 
industria química, petroquímica y otras 
industrias relacionadas. Existe una 
demanda creciente de procesos de 
separación de gases económicos y 
energéticamente eficientes. El 
desarrollo de nuevos adsorbentes en 
los últimos años ha permitido que las 
tecnologías de separación basadas en la 
adsorción estén en condiciones de 
sustituir las técnicas de separación de 
gases convencionales tales como la 
destilación criogénica y la absorción. En 
las últimas décadas se ha visto un 
aumento considerable de las 
aplicaciones de la tecnología de 
separación de gases por adsorción, 
tales como los procesos de adsorción-
regeneración con cambio de presión 
(en inglés, Pressure Swing Adsorption, 
PSA). Las separaciones incluyen el 
tratamiento de mezclas con elevadas 
concentraciones de los componentes a 
separar, secado de gases, así como la 
eliminación de trazas de contaminantes 
(1-3). Las aplicaciones más importantes 
de los procesos PSA a escala industrial 
son la separación de oxígeno y 
nitrógeno del aire, y la purificación de 
hidrógeno de corrientes residuales de 
diversas procedencias. En la 
purificación de hidrógeno, los procesos 
PSA son ventajosos frente a otras 
tecnologías por su flexibilidad y por su 
mejor relación pureza-productividad (4-
6).  
Un proceso PSA está constituido por 
uno o más lechos fijos de adsorción 
iguales, donde cada lecho pasa por una 
secuencia de etapas en las que la 
presión va oscilando entre un valor 
máximo (presión alta del ciclo) y un 
valor mínimo (presión baja del ciclo), 
donde dicha secuencia define el ciclo 
PSA en cuestión. Las etapas más 
comunes incluidas en la secuencia son 
las siguientes: (i) Adsorción a presión 
alta: la mezcla a separar se introduce 
por un extremo del lecho, mientras por 
el otro sale una corriente de refinado 
(también llamado producto ligero, 
enriquecido en los componentes 
menos adsorbidos) a presión alta, 
(ii) despresurización: se abre un 
extremo del lecho, manteniendo el otro 
extremo cerrado, de forma que se 
reduce la presión a medida que se 
reduce el contenido de gas en el lecho. 
El extremo abierto puede ser el mismo 
por el que ha entrado la alimentación 
(despresurización en contracorriente, 
en sentido contrario al de alimen-
tación), o el opuesto (despresurización 
en paralelo). El producto obtenido está 
enriquecido en los componentes más 
pesados, por lo que se le denomina 
extracto o producto pesado, (iii) Purga 
con producto ligero: el lecho se purga 
introduciendo por el extremo ligero 
(por donde sale el producto ligero) una 
fracción del producto ligero obtenido 
en la etapa de adsorción, con el otro 
extremo abierto a la presión baja del 
ciclo. El producto obtenido, enriquecido 
en componentes pesados, se une a la 
corriente de extracto del proceso, 
(iv) presurización: se introduce gas en 
el lecho por un extremo, manteniendo 
el otro cerrado, de forma que la presión 
sube hasta la presión alta del ciclo. El 
gas introducido puede ser mezcla 
alimento o una fracción del producto 
ligero, (v) Igualación de presiones: dos 
lechos que inicialmente están a 
diferente presión se conectan por un 
extremo, de forma que intercambian 
gas hasta que la presión en ambos 
lechos se iguala, (vi) Purga con 
producto pesado: se opera igual que en 
la purga con ligero, sólo que la purga se 
realiza a la presión alta del ciclo o a una 
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presión intermedia, y se introduce una 
fracción de producto pesado en vez de 
producto ligero. La variedad de ciclos 
PSA posibles es prácticamente infinita, 
dependiendo de la combinación de 
etapas en la secuencia y su duración, 
así como del número de lechos 
utilizado. Un ciclo PSA evoluciona 
desde su arranque hasta lo que se 
denomina el estado estacionario cíclico, 
que es aquél en el que la evolución 
temporal de las variables 
termodinámicas (presión, temperatura 
y concentraciones en los lechos) en 
cada etapa de la secuencia se repite de 
forma idéntica en ciclos sucesivos. En 
ese momento todos los lechos que 
configuran el ciclo (independiente-
mente de su número) pasan por la 
misma secuencia de etapas, alcanzando 
el mismo estado final en cada etapa, 
pero a distintos tiempos. 
Los procesos PSA se caracterizan por 
que la comprensión de su 
funcionamiento es una tarea difícil de 
forma intuitiva. Debido a su naturaleza 
dinámica (todas las variables del 
proceso cambian con el tiempo y con la 
posición espacial dentro de los lechos), 
la predicción de la influencia de las 
variables de operación sobre 
parámetros como la pureza del 
producto, el grado de recuperación de 
un componente, o la productividad es 
complicada. Asimismo, debido a la gran 
variabilidad de ciclos PSA que se 
pueden utilizar, la selección de la 
secuencia de etapas adecuadas para 
una aplicación determinada también es 
difícil. A pesar del interés de modelar y 
simular estos procesos para 
comprender mejor su funcionamiento, 
el diseño y optimización de ciclos PSA 
todavía requiere un gran esfuerzo 
experimental en la actualidad. El 
modelado de estos procesos requiere la 
resolución de un sistema de ecuaciones 
en derivadas parciales, donde tanto el 
tiempo como la posición espacial son 
variables independientes, y donde las 
condiciones de contorno de cada 
ecuación cambian dependiendo de la 
etapa de la secuencia que se está 
simulando.  
En la actualidad, existen herramientas 
potentes que permiten simular estos 
procesos, tales como el programa 
gPROMS (7), de la empresa Process 
Systems Enterprise (UK), y el paquete 
ADSIM de la empresa Aspen 
Technology Inc. (EE.UU.). Ambos son 
ampliamente conocidos en el campo de 
la simulación dinámica de procesos. Sin 
embargo, se caracterizan por ser 
programas de difícil manejo, y el 
aprendizaje necesario para su 
utilización es largo y caro.  
El objetivo de este trabajo es 
desarrollar un programa que sirva para 
simular, diseñar y optimizar ciclos PSA 
de separación de gases, con capacidad 
para simular de forma realista ciclos 
PSA industriales, y que al mismo tiempo 
sea de fácil manejo para el usuario no 
experto en paquetes de simulación 
dinámica. 
 
Modelo teórico 
 
El modelo parte de la suposición de que 
el lecho fijo de adsorbente se divide en 
las siguientes zonas, representadas en 
la Figura 1: (1) huecos entre las 
partículas de adsorbente, descrita con 
la porosidad del lecho (), (2) huecos 
(macroporos únicamente) dentro de las 
particulas de adsorbente, considerados 
con la porosidad de partícula (p). Se 
supone que la adsorción en la zona 
macroporosa del adsorbente es 
despreciable, (3) zona microporosa del 
adsorbente (donde se forma la fase 
adsorbida). Esta zona puede 
representar cristales de zeolita si el 
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adsorbente es una zeolita aglomerada 
en pellets, o la zona microporosa de un 
carbón activado granular. Se considera 
que existe equilibrio local de 
transferencia de materia en la interfase 
entre el gas de los macroporos y la zona 
microporosa del adsorbente, y 
(4) pared del lecho. 
 
 
Figura 1. Esquema de las diferentes fases 
consideradas en el modelo, con los 
parámetros geométricos que las definen, y 
las concentraciones de componentes en 
cada una de ellas. 
 
En el modelo se considera que existe 
transferencia de los componentes de la 
mezcla gaseosa entre los huecos entre 
partículas y los macroporos del 
adsorbente, y entre los macroporos del 
adsorbente y la fase adsorbida en la 
zona microporosa. 
El modelo se obtiene a partir de los 
balances de materia, energía y cantidad 
de movimiento en la zona porosa entre 
partículas, y los balances de materia y 
energía en el resto de las fases. Se 
supone que la fase gas es ideal, y que la 
transferencia de materia y calor entre 
las diferentes fases se describe con 
fuerzas impulsoras lineales. Las 
ecuaciones del modelo se presentan en 
la Tabla 1. Dado que el objetivo del 
cálculo es predecir el funcionamiento 
de un ciclo PSA cuando alcanza el 
estado estacionario cíclico, en el que 
todos los lechos pasan por la misma 
secuencia de etapas a distintos 
tiempos, el simulador sólo resuelve las 
ecuaciones del modelo para un único 
lecho. Se usan condiciones de contorno 
de Danckwerts para imponer los 
caudales molares de cada componente 
y el caudal de calor que entran en el 
lecho cuando se introduce gas en el 
mismo, y se supone que la presión varía 
linealmente con el tiempo en las etapas 
en las que se fija la presión final de 
antemano. 
 
Otros simuladores comerciales de ciclos 
PSA fijan los coeficientes de las válvulas 
que regulan las entradas y salidas de 
gas del lecho en vez de fijar las 
presiones finales de cada etapa. Sin 
embargo, a la hora de simular el 
funcionamiento de un ciclo PSA real, 
dichos coeficientes rara vez son 
conocidos, mientras que las presiones 
finales de cada etapa sí lo son, y se 
introducen de forma sencilla en el 
programa. Basándonos en nuestra 
experiencia, la suposición de que la 
presión varía linealmente con el tiempo 
está de acuerdo con la realidad de la 
mayoría de ciclos PSA industriales. 
El programa que resuelve el modelo 
guarda en memoria todas las historias 
temporales de caudales que salen en 
cada etapa para todos los 
componentes, y dichas historias se 
imponen como condiciones de 
contorno en las etapas a las que se 
alimenta algunas de las corrientes que 
han salido previamente de otra etapa, 
como por ejemplo ocurre en las etapas 
de igualación entre dos lechos. Como el 
programa sólo simula el 
funcionamiento de un lecho, una 
igualación se simula en dos partes: 
primero el lecho cede gas, y la historia 
temporal de caudal del gas cedido se 
guarda en memoria, y luego se simula 
que el lecho recibe ese gas en otra 
etapa posterior.  
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Tabla 1. Modelo para un proceso PSA 
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Para simular un ciclo PSA, es necesario 
definir previamente la secuencia de 
etapas que lo constituyen. A pesar de la 
variabilidad de ciclos PSA posibles, 
prácticamente todas las etapas de un 
ciclo PSA se puede simular o bien como 
una etapa en la que se introduce gas 
por un extremo y extrae gas por el otro, 
o donde se introduce o extrae gas por 
un extremo mientras se mantiene el 
otro extremo cerrado. En el programa 
desarrollado, se pueden simular 9 tipos 
de etapas diferentes, las cuales se 
muestran en la Figura 2.  
Cualquier secuencia de un ciclo PSA 
real se puede simular combinando las 
nueve etapas consideradas en el 
programa. El programa predice la 
evolución de las variables 
termodinámicas del proceso y de los 
caudales de masa y energía que entran 
y salen del lecho en cada etapa 
(teniendo en cuenta las conexiones 
entre las diferentes etapas), simulando 
sucesivos ciclos, hasta alcanzar el 
estado estacionario cíclico. También 
calcula, para el último ciclo simulado, 
los parámetros necesarios para evaluar 
la eficacia del proceso: pureza de los 
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diferentes componentes en las 
corrientes de refinado y extracto, 
grados de recuperación de todos los 
componentes en dichas corrientes, las 
productividades de todos los 
componentes (cantidad producida por 
unidad de masa de adsorbente y de 
tiempo), y la energía consumida en 
compresión de gases si el usuario lo 
requiere. 
 
 
 
Figura 2. Tipos de etapa que se pueden 
combinar para definir la secuencia de un 
ciclo PSA en el programa PSASIM 
 
Para ilustrar el funcionamiento del 
programa, a continuación se describe la 
simulación un ciclo PSA del cual se 
dispone de datos experimentales, cuyas 
variables de operación y parámetros 
del modelo se han obtenido a partir de 
datos de bibliografía. La comparación 
de las predicciones teóricas con los 
resultados experimentales del proceso 
también servirá para validar el modelo 
utilizado. El programa está registrado 
en el Registro de Propiedad Intelectual, 
y se distribuye comercialmente por la 
empresa Inprocess Technology and 
Consulting L.T. (Barcelona, España). 
 
Ciclo PSA simulado 
El ciclo PSA simulado consiste en un 
proceso de purificación de hidrógeno 
de un gas obtenido a partir del 
reformado catalítico con vapor de agua 
de aceites residuales (8). En este 
proceso el monóxido de carbono 
producido se convierte en hidrógeno 
mediante una reacción de 
desplazamiento con agua (water gas 
shift) y los gases ácidos resultantes 
(incluyendo el dióxido de carbono) se 
eliminan mediante un proceso de 
absorción con aminas, por lo que no es 
necesario considerarlos en el proceso 
de purificación por PSA.  
 
El ciclo opera con cuatro lechos, que 
pasan por la secuencia de etapas 
descrita en la Figura 3. Las abreviaturas 
en esta figura indican la etapa en 
cuestión. Siguiendo la secuencia para la 
COLUMNA 1, lo que ocurre en cada 
etapa es lo siguiente: 
 
ADS: etapa de adsorción. El alimento se 
introduce en la COLUMNA 1 por la 
entrada de alimento con una velocidad 
superficial preestablecida. La salida de 
la COLUMNA 1 está conectada al 
tanque de producto ligero, a la presión 
alta del ciclo. 
 
DEQ1: etapa de igualación con 
despresurización 1. La salida de la 
COLUMNA 1 se conecta a la salida de 
otra columna a menor presión 
(COLUMNA 3). Las entradas de 
alimento de ambas columnas 
permanecen cerradas. De este modo, la 
COLUMNA 1 se despresuriza mientras 
Caudal molar 
constante F, o 
caudal molar 
guardado
Tipo 1
Presión 
constante P
Extremo 
cerrado
Tipo 0
Extremo 
cerrado
Descenso de 
presión lineal 
hasta P
Tipo 2
Extremo 
cerrado
Aumento de 
presión lineal 
hasta P
Tipo 3
Extremo 
cerrado
Caudal molar 
constante F, o 
caudal molar 
guardado
Tipo 4
Presión 
constante P
Descenso de 
presión lineal 
hasta P
Tipo 5
Extremo 
cerrado
Aumento de 
presión lineal 
hasta P
Tipo 6
Extremo 
cerrado
Caudal molar 
constante F, o 
caudal molar 
guardado
Tipo 7
Extremo 
cerrado
Caudal molar 
constante F, o 
caudal molar 
guardado
Tipo 8
Extremo 
cerrado
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que la COLUMNA 3 se presuriza con el 
gas recibido. La presión en el punto de 
salida de la columna 1 desciende 
linealmente hasta un valor 
preestablecido. 
 
PP: etapa de cesión de gas de purga. La 
salida de la COLUMNA 1 se conecta a la 
salida de otra columna que está a la 
presión baja del ciclo (COLUMNA 4). La 
entrada de la columna 1 permanece 
cerrada, y los dos extremos de la 
COLUMNA 4 están abiertos en esta 
etapa. Así, la COLUMNA 1 se 
despresuriza, y la COLUMNA 4 se purga 
con el gas que viene de la COLUMNA 1. 
La presión de la columna 1 baja 
linealmente hasta un valor 
preestablecido. 
DEQ2: etapa de igualación con 
despresurización 2. La salida de la 
COLUMNA 1 se conecta a la salida de 
otra columna a menor presión 
(COLUMNA 4). Las entradas de 
alimento de ambas columnas 
permanecen cerradas. De este modo, la 
COLUMNA 1 se despresuriza mientras 
que la COLUMNA 4 se presuriza con el 
gas recibido. La presión en el punto de 
salida de la columna 1 desciende 
linealmente hasta un valor 
preestablecido. 
 
 
 
Duración t1 t2 t3 t1 t2 t3 t1 t2 t3 t1 t2 t3 
Etapa 1 2 3 4 5 6 7 8 9 
COLUMNA 1 ADS DEQ1 PP DEQ2 BD RP PEQ2 PEQ1 BF 
COLUMNA 2 PEQ1 BF ADS DEQ1 PP DEQ2 BD RP PEQ2 
COLUMNA 3 BD RP PEQ2 PEQ1 BF ADS DEQ1 PP DEQ2 
COLUMNA 4 DEQ1 PP DEQ2 BD RP PEQ2 PEQ1 BF ADS 
 
Figura 3. Ciclo PSA simulado. (superior) Conectividad entre etapas. F = gas alimento, L = 
producto ligero (rico en hidrógeno), W = gas residual (rico en impurezas). (inferior) Tabla de 
distribución temporal de las etapas. La relación entre los tiempos t1, t2 and t3 fue constante en 
todos los experimentos realizados en la referencia (8) (t1= 1.5 t3, t2 = 3.5 t3). La duración del 
ciclo es 4 (t1+t2+t3). Nótese que los tiempos no estan a escala en la tabla.  
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BD: Etapa de vaciado del lecho 
(blowdown). La entrada de la 
COLUMNA 1 se conecta al tanque de 
producto pesado a la presión baja del 
ciclo. La salida de la columna 
permanece cerrada. La presión a la 
entrada desciende linealmente hasta la 
presión baja del ciclo. El gas extraido se 
recoge en el tanque de producto 
pesado. 
 
RP: Etapa de recibir purga. La salida de 
la COLUMNA 1 se conecta a la salida de 
la columna que está en la etapa de 
cesión de purga (COLUMNA 2). La 
entrada de la COLUMNA 1 está abierta 
y conectada al tanque de producto 
pesado a la presión baja del ciclo. Así, la 
COLUMNA 1 se purga con el gas que 
viene de la COLUMNA 2, produciendo 
una corriente de producto pesado que 
se recoge en el tanque 
correspondiente. 
 
PEQ2: etapa de igualación con 
presurización 2. La salida de la columna 
1 se conecta a la salida de otra columna 
que pasa por la etapa DEQ2 (COLUMNA 
2). Las entradas de alimento de ambas 
columnas permanecen cerradas. Así, la 
COLUMNA 1 se presuriza con el gas 
proveniente de la COLUMNA 2. 
 
PEQ1: etapa de igualación con 
presurización 1. La salida de la columna 
1 se conecta a la salida de otra columna 
que pasa por la etapa DEQ1 (COLUMNA 
3). Las entradas de alimento de ambas 
columnas permanecen cerradas. Así, la 
COLUMNA 1 se presuriza con el gas 
proveniente de la COLUMNA 3. 
 
BF: Etapa de llenado con producto. La 
salida de la COLUMNA 1 se conecta al 
tanque de producto ligero a la presión 
alta del ciclo. La entrada de alimento de 
la COLUMNA 1 permanece cerrada. Así, 
la COLUMNA 1 se presuriza con el 
producto ligero hasta la presión alta del 
ciclo. Al final de esta etapa, la 
COLUMNA 1 está preparada para otro 
ciclo. 
 
En la Tabla 2 se muestra la composición 
del gas alimento utilizado, el cual 
contiene además de hidrógeno, 
monóxido de carbono, nitrógeno y 
metano. Tambien se muestran las 
presiones finales alcanzadas en las 
diferentes etapas, excepto PEQ1 y 
PEQ2. En estas etapas, la presión final 
está determinada por la cantidad de 
gas que se alimenta en dichas etapas 
(proveniente de DEQ1 y DEQ2, 
respectivamente). Las propiedades del 
adsorbente y de los lechos utilizados 
(cuatro lechos iguales) se muestran en 
la Tabla 3. En la Tabla 4 se muestran los 
resultados de pureza de hidrógeno y 
grado de recuperación del mismo 
obtenido en diferentes experimentos, 
que se definen como (para un ciclo en 
el estado estacionario cíclico): 
 
Tabla 2. Composición del gas alimento y 
presiones finales de etapa (en el 
extremo ligero, excepto para las etapas 
BD y RP) de ciclo PSA experimental 
descrito en la referencia (8). 
 
Composición del alimento, % v/v 
H2 69.2 
N2 26.8 
CO 2.2 
CH4 1.8 
Etapa Presión, bar 
ADS 8.43 
DEQ1 5.10 
PP 2.26 
DEQ2 1.86 
BD 1.47 
RP 1.47 
BF 8.43 
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100
entran) (moles- salen) (moles
 entran) H (moles-salen) H (moles
 hidrógeno Pureza
BFADS
BF2ADS2 
 (1) 
100
salen) H (moles
 entran) H (moles- salen) H (moles
 ónRecuperaci
ADS2
BF2ADS2 
 (2) 
Tabla 3. Propiedades del adsorbente y del lecho en los experimentos de PSA realizados 
en la referencia (8). 
Adsorbente Zeolita 5A (Baylith K-154) 
Forma Perlas esféricas 
Radio medio de partícula 1.35 mm 
Fracción huecos (huecos+poros) 0.73 
Densidad del lecho 688.6 kg m-3 (columna 1 m),  
709.3 kg m-3 (columna 2 m) 
Porosidad del lecho 0.4 
Radio del lecho  2.15 cm 
 
Tabla 4. Comparación entre los resultados experimentales (pureza y recuperación) de 
un ciclo PSA de cuatro lechos para purificación de hidrógeno (8), y resultados 
simulados con el programa PSASIM, introduciendo las condiciones de operación 
experimentales como variables de entrada al modelo. 
 
uF, m s
-1 L, m Duración 
ciclo, 
min 
Pureza H2 
exp, % 
Pureza H2 
sim., % 
Recuperacion 
exp., % 
Recuperación 
sim., % 
0.0224 2 12 99.73 99.79 77.7 78.04 
0.0219 2 24 85.61 91.04 88.4 91.06 
0.0219 2 48 76.19 78.33 94.9 95.75 
0.0316 2 8.4 99.38 99.58 77.2 77.8 
0.0314 2 33.6 76.55 78.25 94.6 95.73 
0.0125 2 21 99.93 99.95 77.7 77.14 
0.0219 1 4.7 99.87 99.66 70.0 69.77 
0.0219 1 6 97.93 98.92 78.6 78.02 
 
 
Parámetros físicos y geométricos del 
modelo 
 
Para simular un ciclo PSA con el 
programa, además de las variables de 
operación ya descritas previamente, es 
necesario que el usuario introduzca una 
serie de parámetros físicos y 
geométricos que definen el sistema. 
Los parámetros físicos relativos a la 
fase gas se introducen como valores 
medios en las condiciones del gas 
alimento. Los valores introducidos en el 
programa para simular el ciclo PSA se 
muestran en la Tabla 5. La isoterma de 
equilibrio de adsorción multi-
componente se obtiene aplicando el 
modelo IAS (Tabla 1) a las isotermas de 
adsorción de cada gas puro. Se ha 
supuesto que los parámetros de la 
ecuación de Langmuir no dependen de 
la temperatura en las condiciones 
ensayadas (8). Se ha supuesto también 
que la transferencia de materia gas-
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partícula está controlada por la difusión 
en los macroporos del adsorbente (8), 
lo cual es muy habitual en procesos de 
separación de gases con adsorbentes 
pelletizados. 
Es importante indicar que en el ciclo 
PSA estudiado sólo se usa un tipo de 
adsorbente en el lecho (zeolita 5A). En 
otros procesos PSA de purificación de 
hidrógeno, es habitual que el lecho este 
formado por varias capas de 
adsorbentes diferentes. El programa 
desarrollado permite tener en cuenta 
diferentes capas, introduciendo en el 
programa los parámetros físicos y 
geométricos de cada capa. 
 
 
 
Tabla 5. Parámetros introducidos en el modelo 
 
Viscosidad del gas 1.3·10-5 Pa s 
Conductividad calorífica del gas 0.1 W m-1 K-1 
Capacidad calorífica del gas a presión cte. 32 J mol-1 K-1 
Capacidad calorífica del gas a vol. cte. 23 J mol-1 K-1 
Capacidad calorífica del adsorbente 1000 J kg-1 K-1 
Difusividad molecular 8·10-6 m2 s-1 
Porosidad de partícula 0.55 
Tortuosidad 3 
Número de Peclet máximo dispersión axial 500 
Temperatura alimento y alrededores 293 K 
Calores isostéricos de adsorción 
H2 
N2 
CO 
CH4 
 
6.22 kJ mol-1 
18.9 kJ mol-1 
29.1 kJ mol-1 
19.4 kJ mol-1 
Parámetros de la isoterma de Langmuir a 293 K  
                                   nmaxH2 =     2.47 mol kg
-1 
                                   nmaxN2 =     4.5 mol kg
-1 
                                   nmaxCO =     4.5 mol kg
-1 
                                   nmaxCH4 =    4.5 mol kg
-1 
n = nmax,i ki p /( 1 + ki p) 
kH2 = 8.63·10
-8 Pa-1 
kN2 = 9.87·10
-7 Pa-1 
kCO = 3.95·10
-6 Pa-1 
kCH4 = 2.17·10
-6 Pa-1 
(Dc/rc)
2 = infinito para todos los componentes   
Espesor pared lecho 2 mm 
Capacidad calorífica pared lecho 500 J kg-1 K-1 
Densidad pared lecho 8000 kg m-3 
Coef. transmisión calor pared-gas 60 W m-2 K-1 
Coef. transmisión calor pared-alrededores 2 W m-2 K-1 
 
 
Definición de etapas, corrientes de 
entrada y salida y conexiones internas 
entre etapas 
 
Por último, para simular un ciclo PSA, hay 
que introducir en el programa la 
secuencia de etapas que constituye el 
ciclo, indicar las corrientes de entrada de 
alimento fresco, las corrientes de salida 
de producto ligero y producto pesado, y 
las conexiones existentes entre etapas, 
donde se intercambia gas de una etapa a 
otra. La secuencia de etapas se define 
introduciendo una serie de parámetros 
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para cada etapa. La primera etapa de la 
secuencia se debe escoger como la etapa 
de adsorción a alta presión, la cual es una 
etapa que debe estar en todos los ciclos 
PSA posibles. Los parámetros más 
importantes que definen cada etapa son: 
duración de la etapa (en segundos), tipo 
de etapa (de 0 a 8), presión final de la 
etapa (Pa), velocidad superficial de 
alimentación gas a la etapa (m s-1). De 
estos parámetros, los dos primeros son 
obligatorios para definir una etapa, 
mientras que los otros son aplicables o 
no dependiendo del tipo de etapa en 
cuestión. Así, si en la etapa se fija la 
presión final (tipo 2, 3, 5 o 6), no es 
necesario introducir una valor de 
velocidad del gas alimentado. Para el 
ciclo PSA simulado en este trabajo, la 
secuencia de etapas se define de la 
siguiente forma (para el primer 
experimento en la Tabla 4, con una 
duración del ciclo de 12 min): 
 
 Etapa 1: duración = 180 s, tipo de 
etapa = 1, presión final = 8.43·105 Pa, 
velocidad alimentación = 0.0224 m s-1 
 Etapa 2: duración = 45 s, tipo de 
etapa = 5, presión final = 5.1·105 Pa 
 Etapa 3: duración = 105 s, tipo de 
etapa = 5, presión final = 2.25·105 Pa 
 Etapa 4: duración = 30 s, tipo de 
etapa = 5, presión final = 1.86·105 Pa 
 Etapa 5: duración = 45 s, tipo de 
etapa = 2, presión final = 1.47·105 Pa 
 Etapa 6: duración = 105 s, tipo de 
etapa = 4, presión final = 1.47·105 Pa 
 Etapa 7: duración = 30 s, tipo de 
etapa = 8. En esta etapa no es necesario 
indicar ni la presión final ni la velocidad el 
gas introducido porque se introduce un 
caudal de salida de otra etapa. La presión 
final se calcula automáticamente en 
función de la cantidad de gas alimentado. 
 Etapa 8: duración = 45 s, tipo de 
etapa = 8. Ocurre lo mismo que en la 
etapa 7. 
 Etapa 9: duración = 135 s, tipo de 
etapa = 6, presión final = 8.43·105 Pa 
 
El número de etapa coincide con el 
indicado en la Figura 3 (inferior). Las 
etapas donde se introduce alimentación 
fresca se indican con varios números: 
número de etapas donde se introduce 
alimentación fresca, y para cada etapa de 
éstas,  la posición del lecho por donde se 
introduce (1 = extremo pesado, 2 = 
extremo ligero), y su número en la 
secuencia. Esta información se introduce 
de la siguiente forma: 
nalim 
Posición alimentación 1, Etapa 
alimentación 1 
. 
. 
. 
Posicion alimentacion nalim, Etapa 
alimentación nalim 
 
donde nalim representa el número de 
etapas donde se introduce alimentación 
fresca.  
Para el presente ejemplo, sólo se 
introduce alimentación fresca en al etapa 
1, por lo que la información requerida es: 
Posición alimentación 1 = 1, Etapa 
alimentación 1 = 1 
 
La misma metodología se usa para indicar 
por donde sale el producto ligero y el 
producto pesado. También es necesario 
indicar en qué etapas se usa parte del 
producto ligero o del producto pesado 
como alimento al al lecho. Esto se hace 
también con el mismo método. Para el 
ejemplo: 
 
Posicion alimentación prod. ligero 1 = 2, 
Etapa alimentación prod. ligero 1 = 9 
 
Para indicar las conexiones entre etapas, 
se indica el número de conexiones, las 
etapas de dónde sale gas y la posición, y 
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las etapas a donde se envía el gas y la 
posición. Volviendo al ejemplo, la 
información introducida es: 
Número de conexiones = 3 
Posición 1 sale gas = 2, Etapa 1 sale gas = 
2 
Posición 1 recibe gas = 2, Etapa 1 recibe 
gas = 8 
Posición 2 sale gas = 2, Etapa 2 sale gas = 
3 
Posición 2 recibe gas = 2, Etapa 2 recibe 
gas = 6 
Posición 3 sale gas = 2, Etapa 3 sale gas = 
4 
Posición 3 recibe gas = 2, Etapa 3 recibe 
gas = 7 
 
Validación del modelo 
 
Una vez introducida toda la información 
relativa a la configuracion del ciclo, junto 
con los parámetros del modelo, el 
programa ya está en condiciones de 
simular ciclos sucesivos hasta que se 
alcanza el estado estacionario cíclico. En 
la Tabla 4 se muestra una comparación 
entre la pureza y recuperacion 
experimentales y predichas por el 
programa (Ecs. (1) y (2)). Se observa 
claramente que el programa predice con 
una exactitud razonable tanto la pureza y 
la recuperación obtenida en los 
experimentos en un intervalo de 
condiciones bastante amplio, 
particularmente cuando la pureza de 
hidrógeno en el producto ligero es 
elevada, por lo que el modelo utilizado se 
puede considerar válido para predecir el 
funcionamiento del ciclo PSA estudiado. 
El programa guarda los perfiles espaciales 
de fracciones molares en las diferentes 
zonas del lecho llenas de gas, de 
concentraciones en la fase adsorbida, de 
presión y de las temperaturas de las 
diferentes zonas al final de cada etapa, lo 
que es útil para comprender el 
funcionamiento del proceso. En la 
Figura 4 se muestran los perfiles de 
fracción molar en el gas y de temperatura 
en el al final de todas las etapas, para el 
primer experimento incluido en la Tabla 4 
(tiempo de ciclo = 12 min). 
Se observa que durante la etapa de 
producción de hidrógeno (comprendida 
entre el final de la etapa BF y el final de la 
etapa ADS, Figuras 4 (a) y (g)), la fracción 
molar de hidrógeno en el extremo ligero 
del lecho (z = 2 m) es muy alta, lo que 
resulta en una elevada pureza del 
hidrógeno producido. Las impurezas 
(nitrógeno, monóxido de carbono y 
metano) no llegan a salir por el extremo 
ligero. En la etapa ADS se produce un 
calentamiento del lecho por el calor 
desprendido en la adsorción (Figura 4 
(b)). Las sucesivas despresurizaciones del 
lecho (etapas DEQ1, PP, DEQ2 y BD) 
conducen a un aumento de la fracción 
molar de las impurezas en el lecho. Esto 
resulta en un elevado contenido de 
impurezas en el resido obtenido en la 
etapa BD, donde el componente 
mayoritaro es el nitrógeno (Figura 4 (c)). 
La temperatura del lecho desciende en 
todos puntos del mismo debido a la 
desorción de impurezas (Figura 4 (d)). En 
la etapa de purga (RP), se elimina gran 
cantidad de impurezas, lo que indica la 
eficacia de este tipo de etapa para 
regenerar el lecho (Figura 4 (e)). El lecho 
también se enfría en la etapa de purga 
por la desorción de impurezas (Figura 4 
(f)). Finalmente, en la etapa de 
presurizacion con producto ligero (BF), 
aumenta notablemente la proporción de 
hidrógeno en el lecho (bajando por tanto 
la proporción de impurezas), lo que deja 
el lecho preparado para volver a producir 
hidrógeno de alta pureza en la siguiente 
etapa de adsorción (Figura 4 (g)). El lecho 
se calienta ligeramente por efecto de la 
presurización (Figura 4 (h)). 
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Figura 4. Perfiles espaciales simulados de fracciones molares en el gas y de temperatura en el 
mismo al final de diferentes etapas para las condiciones del primer experimento en la Tabla 4. 
(a), (b) Perfiles al final de la etapa ADS. (c),(d) Perfiles al final de la etapa BD. (e), (f) Perfiles al 
final de la etapa RP. (g), (h) Perfiles al final de la etapa BF.  
Materiales en Adsorción y Catálisis   Núm. 7  Septiembre 2014 
 
 28 
Conclusiones 
 
Se ha desarrollado un programa capaz 
de simular de forma realista ciclos PSA 
de separación de gases. Se ha utilizado 
un modelo obtenido a partir de 
ecuaciones fundamentales de 
conservación. El programa es fácil de 
manejar, y permite simular 
prácticamente cualquier secuencia de 
etapas de un ciclo PSA. El programa ha 
sido validado por comparación de sus 
predicciones con resultados 
experimentales de bibliografía, y 
permite un analisis cualitativo y 
cuantitivo de los efectos de las 
variables de operación y de los 
parámetros físicos y geométicos del 
sistema sobre su funcionamiento. 
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Nomenclatura 
cmacro = concentración de un componente 
en la fase gas de los macroporos, mol m-3 
C = concentración total de la fase gas, 
mol m-3 
cp,g = capacidad calorífica del gas a presión 
constante, J mol-1 K-1 
cp,s = capacidad calorífica del adsorbente, 
J kg-1 K-1 
cp,w = capacidad calorífica de la pared del 
lecho, J kg-1 K-1 
cv,g = capacidad calorífica del gas a volumen 
constante, J mol-1 K-1 
Dc = difusividad en microporos, m
2 s-1 
DL = coeficiente de dispersión axial, m
2 s-1 
ew = espesor pared lecho, m 
Dm = difusividad molecular, m
2 s-1 
hsg = coeficiente de transmisión de calor 
gas-partícula, W m-2 K-1 
k = parámetro de afinidad en la ecuación 
de Langmuir, Pa-1 
kf = coeficiente de transferencia de materia 
externa, m s-1 
kg = conductividad calorífica del gas,  
W m-1 K-1 
kmacro = coeficiente de transferencia de 
materia combinado en película externa y 
macroporos, m s-1 
L = longitud del lecho, m 
n = concentración adsorbida de un 
componente, mol kg-1; número de 
componentes 
nmax = parámetro en la ecuación de 
Langmuir, mol kg-1 
p = presión parcial de adsorbato, Pa 
P = presión, Pa 
Pr = número de Prandtl 
Qst = calor isostérico, J mol
-1 
R = constante de los gases, J mol-1 K-1 
rc = longitud difusional en microporos, m 
Re = número de Reynolds de partícula 
Rp = radio de la partícula adsorbente, m 
Sbed = sección del lecho, m
2 
Sw  = sección de la pared del lecho, m
2 
Sc = número de Schmidt 
T = temperatura, K 
t = tiempo, s 
u = velocidad superficial, m s-1 
y = fracción molar en el gas 
z = coordenada axial, m 
 
Símbolos griegos 
 = porosidad entre partículas 
p = porosidad de partícula 
 = coeficiente de dispersión axial de calor, 
W m-1 K-1 
g = densidad del gas, kg m
-3 
p = densidad de partícula, kg m
-3 
w = densidad de la pared, kg m
-3 
 = tortuosidad 
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